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Abstrak Telah dilakukan penelitian yang menganalisis pengaruh suhu, tekanan dan ukuran pori graphene terhadap penyerapan hidrogen. Pemodelan komputasi menggunakan simulasi dinamika molekuler klasik yang memuat seluruh hasil adsorpsi molekul hidrogen pada grahpene. Penelitian ini secara umum melalui 3 tahapan yaitu pembentukan koordinat, pembentukan script dan simulasi. Adsorpsi optimum diperoleh pada suhu 77 K, tekanan 0,1-1 MPa, ukuran pori 6 Å, dengan presentase hidrogen yang terserap sebesar 1,2 wt%. Penelitian yang pernah dilakukan menghasilkan presentase adsorpsi hidrogen dalam graphene sebesar 1,2 wt%. Disimpulkan bahwa peningkatan suhu dan ukuran pori akan menurunkan jumlah hidrogen yang teradsorpsi. Sedangkan tekanan pada rentang 0,1-1 MPa tidak memberikan pengaruh apapun. 
Kata Kunci : Graphene, Penyimpan Hidrogen, LAMMPS, Dinamika Molekuler 
1. PENDAHULUAN Hidrogen sangat menjanjikan sebagai bahan bakar masa depan, namun masalahnya masih berhubungan dengan cara penyimpanannya yang sampai sekarang terus dikembangkan. Masalah utama yang berhubungan hidrogen adalah kebocoran pada tangki selama penyimpanan, pemeliharaan dan isu keamanan. Penyimpanan hidrogen pada material padat yang lebih aman dan efisien dapat mengurangi masalah. Penelitian tentang dinamika molekuler yang berkaitan dengan adsorpsi hidrogen telah banyak dilakukan. Diantaranya adalah jurnal  (Arellano dkk., 2008) yang memberikan kesimpulan bahwa konfigurasi yang paling stabil pada penyerapan H2 yaitu bagian tengah atas kisi 2D graphene dan jurnal  (Wang dkk., 2010) menunjukkan sifat yang unik ketika digunakan dalam proses adsorpsi hidrogen. Kemudian jurnal (Alonso dkk., 2012), telah melakukan penelitian berupa simulasi komputer yang menunjukkan struktur pori-pori serta menghasilkan ukuran pori-pori yang paling bagus dengan kapasitas penyimpanan hidrogen tertinggi yaitu antara 6-10 Å. Dalam penelitian ini, akan dilakukan simulasi dinamika molekuler adsorbsi hidrogen pada pori-pori graphene. Hal ini dipilih karena selain murah juga aman untuk dilakukan. Jika penelitian ini dilakukan secara eksperimen, umumnya akan terkendala pada keterbatasan alat dan keamanan yang memadai. Oleh karena itu, salah satu terobosan untuk mengatasi kendala tersebut adalah dengan melakukan pemodelan dan simulasi dinamika molekuler. 
Pemodelan dan simulasi akan dibuat menggunakan piranti lunak LAMMPS (Large 
scale Atomic/Molecular Massively Parallel 
Simulator). Penelitian ini diharapkan mampu menganalisa dinamika molekular yang terjadi pada proses adsorbsi hidrogen dalam pori-pori 
graphene. 
 
2.LANDASAN TEORI 
Adsorpsi Hidrogen Adsorpsi merupakan peristiwa penyerapan suatu zat pada permukaan zat lain. Zat yang diserap disebut fase terserap (adsorbat), sedangkan zat yang menyerap disebut adsorben. Pada zat padat, adsorben dapat pula zat cair, karena itu adsorpsi dapat terjadi antara: zat padat dan zat cair, zat padat dan gas, zat cair dan zat cair atau gas dan zat cair. Adsorpsi secara umum adalah proses penggumpalan substansi terlarut yang ada dalam larutan oleh permukaan benda atau zat penyerap yang membuat masuknya bahan yang mengumpul dalam suatu zat padat. Keduanya sering muncul bersamaan dengan suatu proses maka ada yang menyebutnya sorpsi. (Giyatmi, 2008).  Menurut Sukardjo bahwa molekul-molekul pada permukaan zat padat atau zat cair, mempunyai gaya tarik ke arah dalam, karena tidak ada gaya-gaya yang mengimbangi. Adanya gaya-gaya ini menyebabkan zat padat dan zat cair, mempunyai gaya adsorpsi. Adsorpsi berbeda dengan absorpsi. Pada absorpsi zat yang diserap masuk ke dalam adsorben sedang pada adsorpsi, zat yang diserap hanya pada permukaan (Sukardjo., 2002).  
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Hidrogen Hidrogen pertama kali ditemukan pada tahun 1766 oleh Henry Cavendish dan dinamai oleh Lavoisier dengan bahasa Yunani, dengan menggunakan kata hydro yang berarti air dan 
genes yang berarti generator. Hidrogen merupakan elemen pertama dari tabel periodik kimia dan merupakan elemen yang paling melimpah di bumi. Namun demikian, hidrogen tidak ditemukan dalam bentuk aslinya, karena hidrogen selalu siap bersatu dengan elemen atau unsur lainnya. Hidrogen tidak berwarna, tidak berbau, tidak berasa, dan merupakan gas yang tidak beracun di bawah kondisi normal bumi. Karakter hidrogen merupakan molekul diatomik, artinya masing–masing molekul memiliki dua atom hidrogen, inilah alasan mengapa hidrogen murni ditulis dengan lambang “H2”. Dalam perkembangannya, hidrogen diarahkan untuk menjadi sumber energi alternatif terbarukan. Dengan hadirnya terknologi Fuel Cell, hidrogen menjadi bahan utama untuk dielektrolisis sehingga menghasilkan aliran listrik yang dapat digunakan untuk menggerakkan motor listrik agar dapat menjalankan kendaraan. Namun, permasalahannya belum ditemukan tempat penyimpanan hidrogen yang tepat sesuai dengan karakteristik hidrogen tersebut, baik dari segi efisiensi, ukuran, berat, biaya, dan kemananan dalam penggunaannya sebagai sumber energi disektor transportasi atau pun kebutuhan energi lainnya (Dzulfahmi, 2012). 
 
Penyimpanan Hidrogen Pada saat ini, telah dikenal empat sistem penyimpanan hidrogen, yaitu pencairan hidrogen, hidrogen bertekanan, metal hidrida, dan adsorpsi pada material berpori. Teknik pencairan dan metal hidrida merupakan sistem yang dapat mengurangi volume hidrogen 600 sampai 1000 kali dari volume pada kondisi kamarnya (Sun dkk., 2007). Kapasitas penyimpanan hidrogen dengan metode adsorpsi dalam karbon aktif lebih besar daripada dalam metode gas bertekanan. Pada kondisi yang sama, yaitu temperatur 770C dan tekanan 50 bar, hidrogen dapat disimpan dalam metode adsorpsi sebesar 35 Kg/m3 sedangkan dalam metode gas bertekanan sebesar 17 Kg/m3. Walaupun begitu metode adsorpsi ini dapat menjadi kurang efisien pada tekanan yang cukup tinggi (di atas 100 bar) karena sudah mengalami kejenuhan sehingga kapasitas penyimpanannya menjadi lebih kecil dibandingkan dengan metode gas bertekanan pada tekanan yang sama (Porier dkk., 2004). 
 
Pori-Pori Pada Graphene Secara eksperimental dan teoritis menyatakan bahwa pori-pori graphene merupakan bahan yang sangat menjanjikan untuk digunakan pada penyimpanan molekul hidrogen melalui penyerapan pemukaan pori-pori. Selain itu, ukuran pori-pori mempengaruhi seberapa besar molekul hidrogen dapat diserap dan disimpan. Adapun penelitian yang dilakukan Julio dan teman sekerjanya mengenai penyimpan molekul hidrogen pada pori-pori karbon memberikan sebuah kesimpulan bahwa ukuran pori-pori 6-10 Å menghasilkan kapasitas penyimpanan molekul hidrogen tertinggi pada 300K dan 10MPa (Alonso dkk., 2012). Selain itu pengukuran yang dilakukan Srivinas mengenai nilai adsorpsi hidrogen pada lembaran graphene hasil sintetis dengan tekanan diatas 1 MPa menghasilkan 1,2 wt% and 0,1 wt% pada 77 K dan 298 K. (Srivinas, 2009) 
 
Model Interaksi Antar Molekul Model interaksi antar molekul yang diperlukan adalah hukum gaya antar molekul, yang ekivalen dengan fungsi energi potensial antar molekul. Pemilihan fungsi energi potensial harus dilakukan sebelum simulasi apa pun dapat dikerjakan. Pemilihan model interaksi antar molekul sangat menentukan kebenaran simulasi dari sudut pandang fisika. Karena berada dalam skala atomik, interaksi secara prinsip harus diturunkan secara kuantum, dimana berlaku prinsip ketidakpastian Heisenberg. Namun kita dapat melakukan pendekatan mekanika klasik di mana atom atau molekul dianggap sebagai suatu titik massa. 
 
Potensial Lennard Jones Salah satu model energi potensial antara dua molekul yang dikembangkan adalah Potensial Lennard-Jones. Model ini dianggap paling sederhana, namun memiliki ketelitian yang baik untuk simulasi. Pilihan yang umum untuk m dan n adalah m = 6 dan n = 12. Model Potensial ini dirumuskan: 
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3.METODE PENELITIAN  Peralatan yang digunakan penelitian ini adalah Seperangkat komputer personal tipe Intel Pentium CPU 2.00 GHz, hard disk 490 Gbyte, memori 3 Gbyte RAM dan sistem operasi Microsoft Windows 7 Professional untuk 
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membuat program dan penulisan laporan. Perangkat lunak (software) yang digunakan untuk menjalankan simulasi adsorpsi hidrogen terhadap pori-pori graphene adalah piranti lunak LAMMPS, Avogadro, dan VMD. Prosedur pembuatan simulasi adsorpsi graphene terhadap hidrogen dapat dilihat seperti diagram alir berikut: 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Gambar 1. Diagram alir prosedur simulasi 
Analisis Analisis yang dilakukan dalam penelitian ini adalah dengan membuat simulasi dalam bentuk visualisai dan grafik. Sedangkan untuk validasi akan dilakukan perbandingan dengan penelitian sebelumnya. Dari simulasi yang dibuat tersebut dapat diketahui jumlah hidrogen yang teradsopsi serta dapat mengidentifikasi kondisi optimum untuk penyimpanan hidrogen. Berat persen dari adsorpsi hidrogen didefinikan sebagai: 
 
ݓ = ௠ಹ
௠ಹା௠ೌ೏ೞ೚ೝ್೐೙
ݔ	100%   dimana mH adalah massa zat yang terserap (hidrogen) dan madsorben adalah zat yang menyerap (graphene). Analisis ini meliputi suhu, tekanan dan ukuran pori-pori graphene terhadap jumlah hidrogen teradorpsi. Langkah selanjutnya, hasil analisis tersebut dibahas berdasarkan karakteristik-karakteristik yang ada untuk kemudian ditarik suatu kesimpulan.  
 
4.HASIL DAN ANALISIS  Pada bab ini ditampilkan hasil dan analisa dari simulasi adsorpsi hidrogen terhadap pori-pori graphene dengan dua iterasi yang berbeda yakni 100000, dan 150000. Pemilihan iterasi tersebut didasarkan pada hasil penelitian sebelumnya. Dengan jumlah hidrogen, dan volume yang sama, sedangkan untuk lebar pori-pori yang digunakan adalah variasi dari yang pernah digunakan oleh Julio A. Alonso dalam penelitiannya yakni 6 , 8 dan 10  Å.  
 
Hasil Visualisasi Adsorpsi Hidrogen Berikut ini adalah tampilan dari beberapa visualisasi melalui VMD adsorpsi hidrogen terhadap variasi ukuran pori-pori 
graphene yang merupakan perwakilan dari kondisi maksimum. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
 
 
                                  (a)                                                                                                           (b) Gambar 2. Lebar 6  Å dengan suhu 77 K dan tekanan 0,1 MPa (a) visualisasi kondisi awal (b) kondisi akhir iterasi 100000
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Gambar 2. menunjukkan hasil visualisasi   
graphene yang memiliki lebar pori 6 Å dengan (a) gambar sebelum dilakukan simulasi sedangkan gambar (b) setelah dilakukan simulasi. Terlihat bahwa hidrogen yang teradsopsi berada sangat dekat dengan pori.     
 
  
      
 
 
                                                                                                                                                                  Gambar 3. Lebar 6  Å dengan suhu 77 K dan tekanan 0,1 Mpa (a) visualisasi kondisi awal (b) kondisi akhir iterasi 150000Gambar 3. menunjukkan hasil visualisasi   pada tekanan 0,1 MPa dengan (a) gambar sebelum dilakukan simulasi sedangkan gambar (b)  setelah dilakukan simulasi dengan iterasi 150000. Hidrogen yang terserap lebih banyak dari sebelumnya.                                                    (a)                                                                                                             (b) Gambar 4. Lebar 6  Å dengan suhu 77 K dan tekanan 0,5 MPa (a) visualisasi kondisi awal (b) kondisi akhir iterasi 100000  Gambar 4. menunjukkan hasil visualisasi pada tekanan 0,5 MPa dengan (a) gambar sebelum dilakukan simulasi sedangkan gambar (b)  setelah dilakukan simulasi dengan iterasi sebanyak 100000 kali.    
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
          Gambar 5. Lebar 6  Å dengan suhu 77 K dan tekanan 0,5 MPa (a) visualisasi kondisi awal (b) kondisi akhir iterasi 150000
(b) (a) 
(a) (b) 
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Gambar 5. menunjukkan hasil visualisasi  pada tekanan 0,5 MPa dengan (a) gambar sebelum dilakukan simulasi sedangkan gambar (b) setelah dilakukan simulasi. Disimulasikan dengan iterasi 150000 kali untuk mendapatkan perbandingan.    
 
           (a)                                                                                                         (b) Gambar 6. Lebar 6  Å dengan suhu 77 K dan tekanan 1 MPa (a) visualisasi kondisi awal (b) kondisi akhir iterasi 100000Gambar 6. menunjukkan hasil visualisasi   pada tekanan 1 MPa dan iterasi 100000 dimana (a) gambar sebelum dilakukan simulasi sedangkan gambar (b) setelah dilakukan simulasi.         (a)                                                                                                    (b) Gambar 7. Lebar 6  Å dengan suhu 77 K dan tekanan 1 MPa (a) visualisasi kondisi awal (b) kondisi akhir iterasi 150000Gambar 7. menunjukkan hasil visualisasi  pada 1 MPa dengan iterasi 150000 dimana (a) gambar sebelum dilakukan simulasi sedangkan gambar (b) setelah dilakukan simulasi.    
 
Analisi Adsorpsi Hidrogen   Pada semua simulasi jarak antara hidrogen dengan pori-pori graphene telah diatur sedemikian rupa sehingga seluruh simulasi memiliki jarak yang sama yakni sekitar 2 Ǻ dan inisialisasi awal dari seluruh koordinat hidrogen dibentuk menjadi bentuk kubus dengan tujuan memudahkan dalam pengaturan. Molekul hidrogen yang digunakan sebanyak 20 molekul. Untuk point of reference (titik acuan) yang digunakan adalah titik awal dari koordinat 
graphene yang dihasilkan. Koordinat awal 
graphene itu sendiri dipengaruhi oleh lebar 
pori-pori yang dimiliki oleh graphene. Adsorpsi hidrogen diperoleh dari analisis dinamika molekuler pada suhu 77 - 1000 K pada tekanan 0,1 - 1 MPa yang disajikan dalam bentuk grafik. Seperti yang diketahui jumlah adsorpsi hidrogen pada semua tekanan akan menurun dengan bertambahnya suhu, sementara itu adsorpsi meningkat perlahan seiring berkurangnya ukuran lebar pori-pori graphene persis seperti hasil yang penelitian mengenai pori-pori karbon (Alonso dkk., 2012) bahwa semakin besar pori-pori semakin sedikit hidrogen yang teradsorpsi, begitu juga hasil simulasi yang dilakukan (Duncan, 2012) pada penelitian tesisnya tentang model pori-pori 
graphene yang menunjukkan hal yang sama. Seperti biasa energi adsorpsi menurun dengan bertambahnya jumlah hidrogen yang terserap 
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(Yang dkk., 2007) pada adsorpsi hidrogen permukaan karbon aktif, graphene (Ma dkk., 2009) dan CNT (Benard dkk., 2007). Telah dilakukan penelitian sebelumnya dengan menggunakan analisis berat persen adsorpsi fisika yang sebagian besar dihasilkan oleh energi adsorpsi permukaan pada tekanan 
rendah dan oleh permukaan luas pada tekanan tinggi (Ma dkk., 2009), itu sebababnya pada penelitian ini grafik berat persen menunjukkan jumlah adsorpsi menurun dengan bertambahnya tekanan.    
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                                             (a)                                                                                                         (b)                                                                                                            Gambar 8. Grafik berat persen terhadap tekanan pada lebar 6 Ǻ iterasi (a) 100000  dan (b)150000 Grafik diatas memperlihatkan berat persen yang hidrogen yang terserap pada graphene dengan lebar pori-pori 6 Ǻ. Pada gambar 8 memperlihatkan kestabilan jumlah molekul hidrogen yang teradsorpsi pada rentang tekanan 0,1 – 1 MPa diseluruh suhu yang 
diopersikan. Namun, adsorpsi menurun pada saat suhu yang memiliki rentang 77 – 1000 K dinaikkan. Penyerapan terbanyak yang dapat diperoleh yaitu sebesar 1,05 wt% dan 1,2 wt% suhu 77 K pada tiap iterasi.  
    
 
 
 
 
(a)                                                                                                      (b) Gambar 9. Grafik berat persen terhadap tekanan pada lebar 8 Ǻ iterasi (a) 100000  dan (b) 150000 Adsorpsi hidrogen diperoleh dari analisis berat persen  pada rentang suhu 77-1000 K dan tekanan diatas 0,1 MPa diperlihatkan pada gambar 9. Kapasitas penyerapan hidrogen terba 
nyak pada lebar pori-pori 8 Å yaitu sebesar  0,62 wt%  iterasi 100000 dan 0,72 wt% iterasi 150000 pada suhu 77 K.  
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                                                (a)                                                                                                           (b)                                                                                                                          Gambar 10. Grafik berat persen terhadap tekanan pada lebar 10 Ǻ iterasi (a) 100000  dan (b) 150000  Penyimpanan hidrogen pada graphene dengan lebar pori-pori 10 Å ditunjukkan pada gambar 10, memperlihatkan grafik penyerapan hidrogen yang relatif tidak berubah direntang tekanan 0,1 – 1 MPa. Adsorpsi maksimum  yaitu sebesar 0,4 wt% dan 0,37 wt%, baik itu pada iterasi 100000 dan 150000 pada suhu 77 K. Sedangkan penyerapan terkecil pada  lebar pori-pori 10 Å yaitu 0,2 wt% iterasi 100000 dan 0,3 wt% iterasi 150000.                                               (a) 
                                (b)  
 Gambar 11. Grafik berat persen terhadap suhu  pada tekanan 0,1-1MPa iterasi (a) 100000  dan (b) 150000 Gambar 11. menampilkan perbandingan berat persen adsorpsi hidrogen antara tiga ukuran pori 6, 8 dan 10 Å pada tekanan 0,1-1MPa. Penyerapan hidrogen terlihat menurun direntang suhu 77 – 1000 K. Adsorpsi maksimum terjadi pada graphene dengan ukuan pori 6 Å dan adsorpsi minimum pada graphene dengan ukuran pori 10 Å. Perubahan yang terjadi pada hidrogen baik itu tekanan P dan suhu T  sangat mempengaruhi kapasitas penyimpanan hidrogen. Sebagai contoh penelitian sebelumnya yang telah dilaporkan mengenai pemurnian SWNTs memiliki kapasitas penyimpanan sebesar 8 wt 
% pada 80 K dengan tekanan  13 MPa tetapi   ketika suhu 77 K kapasitas penyimpanan menurun yaitu 2,3 wt %. Begitu juga  yang terjadi pada karbon aktif memiliki kapasitas 5,7 wt % pada 77 K dengan P=3 MPa, namun di suhu 300 K hanya 1 wt% (Ao dkk., 2009).  Perubahan penyerapan hidrogen disebabkan bertambahnya suhu yang menjadikan partikel berosilasi dengan cepat, sehingga energi kinetik meningkat dan energi adsorpsi menurun. Sedangkan, semakin lebar pori-pori graphene akan memperkecil luas permukaan yang berakibat menurunnya jumlah adsorpsi hidrogen atau lebih stabil ketika tekanan meningkat (Srinivas dkk., 2009). Energi adsorpsi molekul hidrogen pada graphene berpori merupakan selisih dari energi sistem yang terdiri dari molekul hidrogen yang terserap pada graphene dengan masing-masing energi graphene berpori dan energi molekul hidrogen.  Seluruh gambar grafik menunjukkan prediksi berat persen kapasitas penyimpanan 
graphene berpori di suhu 77 K, 298 K , 373 K dan 1000 K sedangkan tekanan 0,1-1 MPa. Hasilnya diperlihatkan atas empat variasi suhu. 
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Nilai kualitatif dari kapasitas penyimpanan sebagai sebuah fungsi   lebar pori-pori adalah sama, tetapi ada perbedaan nilai kuantitatifnya. Perbedaan tersebut mengenai lebar pori-pori, dimana lebar pori-pori graphene yaitu dengan mudah dilihat pada setiap grafik memiliki nilai maksimum penyimpanan. Adsorpsi pada lebar pori 6 Å lebih besar nilainya dari lebar pori 8 Å, dan keduannya masih lebih besar kapasitas penyimpanan dari 10 Å. Kecenderungan ini sangat erat kaitannya dengan grafik dari ketiga kondisi berbeda pada setiap gambar yang ditampilkan. Hal tersebut sangat menarik untuk sebagi bahan ulasan ketepatan dalam memprediksi optimum penyimpanan terhadap pori-pori dengan ukuran 6 Å. Ukuran optimal pori-pori yang sangat sesuai dengan penelitian dan hasil kajian teori sebelumnya (Alonso dkk,. 2012) yang menggunakan metode simulasi 
grand canonical Monte Carlo (GCMC). Wang dan Johnson memperlihatkan hasil simulasi GCMC, memperoleh optimal lebar pori-pori yaitu 6 Å pada 288 dan  77 K. De la Casa-Lillo dkk melaporkan hasil eksperimen bahwa lebar pori-pori yang optimum yaitu 6,6 Å pada 293 K dan 70 Ma (Alonso dkk,. 2012). Bagaimanapun, pada suhu rendah tidak dapat diaplikasikan, kecuali diluar kendaraan.  
 
 
5.KESIMPULAN 
Berdasarkan	 penelitian	 yang	 telah	
dilakukan,	 dapat	 disimpulkan	 bahwa	 hasil	
pengujian	 sistem	 diperoleh,	 pada	 kondisi	 suhu	
77	 K	 dan	 tekanan	 0,1-1MPa	 penyerapan	
maksimal	 1,2	wt%	 dengan	 lebar	 pori-pori	 6	 Aǒ .	
Sedangkan	 penyerapan	 yang	 paling	 sedikit	
terjadi	 pada	 lebar	 pori-pori	 10	 Aǒ 	 pada	 suhu	
1000	K	dan	tekanan	0,1-1MPa	yaitu	sebesar	0,2	
wt%.	Penyerapan	hidrogen	pada	tekanan	dalam	
rentang	 0,1-1MPa	 tidak	 mengalami	 perubahan.	
Sedangkan,	 peningkatan	 suhu	 dan	 lebar	 pori	
membuat	penyerapan	hidrogen	menurun.  
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